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La técnica NIRS: una herramienta 

confiable para la caracterización de 

los compuestos químicos del café 

almendra.



William Herschel
Pasa la luz solar 
por un prisma.

1800

1881

Espectros NIRS de 

líquidos orgánicos en 

el intervalo espectral 

de 700 nm a 1200 nm

1e prototipo de 
instrumento NIRS. 
Carnes, manzanas y 
granos

1960

1970

Instrumentos comerciales,

textos específicos, 

Quimiometría, 

aplicaciones 

Químiometrica-NIRS
Instrumental, portátiles, 
análisis on-line-in-line, 
análisis en campo
Revistas específicas

1990

2000
• Aceptación académica

• Acreditación de laboratorios 

NIRS

• Análisis de microcosntituyetes 

(PPB)

• Conexión con otros 

instrumentos (imagen, GPS, 

sensores)

Un poco de historia
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Broad et al.,2006, Dubois et al.,1987, Wetzel, 1983



Espectroscopia:  

Espectroscopia de Infrarrojo Cercano - NIRS
Fund
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“Near Infrared Reflactance Spectroscopy - NIRS”

Reflectancia:
Al irradiar con un haz de luz monocromática los 

materiales orgánicos absorben una determinada 

cantidad de energía

Infrarrojo 

Cercano: 

Es una de las tres zonas del infrarrojo 

750 nm - 2500 nm (Región NIR). 

Es una técnica de análisis que estudia la emisión o 

absorción de radiación electromagnética por 

parte de la materia (Bertrand & Dufour, 2006).  
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Luz visible

Longitud de onda corta

Mayor frecuencia

Mayor energía

Longitud de onda larga

Menor frecuencia

Menor energía

Espectro de luz

Fund
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nto
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Rayos-X UV

Infrarrojo

Ondas de radio
Radar TV FM AM

1 400 750 16000

Rayos gamma
NIR MIR

2500 1000000 nm

FIR

Infrarrojo
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Para que una molécula absorba radiación IR

Molécula – grupos átomos

Estado basal - menor energía

Vibración molecular

• Vibración que afecta a varios átomos en una 

molécula.

• Algunas vibraciones moleculares están 

localizadas en un grupo funcional

• Otras se extienden por toda la molécula.

6

La energía de la 

radiación incidente 

©FNC-Cenicafé 2020

La reflectancia y las vibraciones moleculares



La reflectancia y las vibraciones moleculares

Simétrico

Asimétrico

Flexión plana

Tijereteo

Balanceo

Flexión fuera del 

plano

Torsión

Aleteo
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Se produce un cambio a lo largo del 

eje del enlace entre dos átomos

Modo estiramiento

CH H

Modo flexión

Se produce un cambio en el ángulo 

de enlaces



Los enlaces que presentan una mayor absorción en la región 

NIRS son C-H, N-H y O-H, debido a la diferencia de peso 

atómico entre los dos átomos

Fund
a
m

e
nto

 te
ó
rico

Origen de la absorción en el infrarrojo cercano

La radiación NIRS vibra a la misma frecuencia 

específica (longitudes de onda) que los 

enlaces moleculares de la muestra analizada

Las bandas y sobretonos 

de absorción se producen 
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Absorbancia esta directamente relacionada con la 

concentración del analito. Ley de Labert –Beer.
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Origen de la absorción en el infrarrojo cercano

(Osborne et al., 1993). 

Estructura molecular de la cafeína

Caso de estudio

Espectro FT-NIR de cafeína pura
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400 750 2500

Intensidad de banda más débil 

Terceros armónicos Segundos armónicos Primeros armónicos 
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• Alta velocidad en el análisis

• Baja manipulación de la muestra a analizar

• Química verde, no utiliza reactivos, no genera

residuos peligrosos. Amigable con el medio ambiente

• Bajo costo.

Ventajas

Software Químiométrico

Modelos cuantitativos Modelos cualitativos

Relación

• Valores espectrales
• Valores del método 

de referencia

Establece las 

variables que  

permiten 

diferenciar a los 

grupos

La relación matemática desarrollada se denomina 

ecuación de calibración 
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Agroindustria

• Cultivos en general: Frutas, 

verduras, cereales, algodón, 

tabaco, te, café

• Alimentos procesados: galletas, 

pan, jugos, lácteos, cárnicos, 

vinos

• Alimentación animal

• Análisis de suelos

Farmacia – Control de preparados

• Concentración de los 

componentes

• Espesor del recubrimiento

• Impurezas

Biomédicas

• Análisis en fluidos biológicos: 

sangre, plasma, semen

• Análisis de tejidos

• Detección de tumores

• Enfermedades 

cardiovasculares

Agroindustria

Composición

Proteína, lípidos, humedad, 

carbohidratos,  SST, humedad, pH.

Materia orgánica, nitrógeno, 

fósforo, potasio, calcio, magnesio, 

sodio

Concentración de las 

preparaciones, SST, acidez

Forestal

• Madera

• Corcho

• Análisis Foliar

• Análisis de suelos

Origen geográfico de la madera

Clasificación de especies

Factores de rendimiento 

Densidad pulpa. 
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Instrumentos NIRS, según la localización

En campo-línea de 

producción

Muestreo manual

Análisis en zona 

producción (campo)

Sobre-línea

Muestreo automático

Análisis en zona anexa

On-line

In-situ

Laboratorio

Muestreo manual

Análisis en laboratorio

Off-line

Cerca-línea

Muestreo manual

Análisis en zona 

producción

At-line

Cadena de valor
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Clasificación

• Con y sin defecto sensorial

• Atributos sensoriales

• Especie robusta y arábica

• Grados de tostión

• Origen regional

Adulteraciones

Mezclas café, cebada

Robusta – arábica

Foliar Suelos

P, K, Mg, Ca, N
Roya

M.O, pH, P, K, N, Al

Composición química

• Cafeína

• Trígonelina

• Lípidos totales

• Sacarosa

• Clorogénicos Totales

• Humedad

• Isómeros de ácidos 

clorogénicos

• Ocratoxina
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Medan-Indonesia
Factores de PLS, Cafeína y Grados de 

tostión

r2 = 0.860; SEC = 0,12

SEP = 0.14; CV = 1,14

Sumatra
Clasificación regional – ACP

Dairi, Humbang Hasudutan y 

Mandailing Natal

90% de clasificación

Sumatra
Clasificación 

Robusta – Arábica

Lavado y semilavado – ACP

92% clasificación

Sumatra
Clasificación Lípidos 

correlación 

Maduro y sobremaduro

PLS R2 = 0.999, 

SEC = 0.008%,

RMSEC = 0.008%, 

Bruselas
Clasificación

(i) clasificar diferencias taxonómicas

(ii) identificar su etapa de envejecimiento 

(iii) identificar el período de cosecha para la 

etapa de madurez 

clasificación correcta del 99%, 100% y 90 %, 

respectivamente.

India
Determinación de cafeína

R 2 p de 0.878 ; RMSEC = 0.008%, 

Inglaterra
Cafeína, trigonelina

Sacarosa :R2 = 0,65; EP ~ 0.7

cafeína R2 = 0.85; EP ~0.2

trigonelina  R2 = 0.82; EP~0.1%, 

Costa Rica
Clasificación regional y 

variedad

90% y 100%

Honduras
Clasificación regional 

90% y 100%

Brasil
Clasificación sensorial, 

regional

Determinación química

Tailandia
Determinación de ocratoxina

coeficiente de correlación (r) de 0.814

Tanzania
Cuba, Etiopía, Indonesia (Bari, Java y Sumatra), 

Tanzania y Yemen fueron analizados

Clasificación 73%
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NIRS - Colombia

• Fibra en harina de arroz y 

grano de arroz

• Forrajes tropicales: 

proteína y fibra

• Yuca: Banco de 

germoplasma: Proteína 

cruda en harina de raíces 

• Zonificación de Calidad 

de Café en la Zona Norte 

de Nicaragua, para 

identificar sitios potenciales 

con indicaciones geográficas 

y/o denominación de origen

• Suelo: NT, pH, Acidez 

intercambiable, Al, P, Ca, 

Mg, K, Na, Cu, Fe, Mn, Zn

Corporación Colombiana de 
Investigación Agropecuaria

Análisis Bromatológico 

por NIRS

•Tejido vegetal

- Humedad,  proteína, 

Lignina, Proteína Cruda, 

fibra detergente neutro 

(FDN), Fibra detergente 

ácido (FDA) hemicelulosa, 

celulosa, lignina y sílica 

• Suelos: Nitrógeno y 

Fósforo 

• Frutas. Contenido 

compuestos químicos

Desarrollo: En la 

caña, Sacarosa

Análisis foliar 

elementos nitrógeno y 

el boro

Suelos:

Determinan boro y 

materia orgánica

Planta producción: 

sacarosa en el jugo

Análisis foliar 

elementos nitrógeno, 

sanidad vegetal

La Planta: Proteína, 

fibra, humedad

Suelos:

materia orgánica

Industria alimentos 68 Equipos NIRS

Universidades 6 equipos©FNC-Cenicafé 2020



NIRS - Colombia

2003

2009

Cenicafé – IRD

Composición 

química del café 

verde como factor 

discriminante entre 

genotipos y 

localidades

Disciplina de 

Mejoramiento 

Genético

Cenicafé

Determinación del 

contenido de los  

compuestos 

químicos 

Colombia, 

Caturra, Borbón y 

típica. 

1997

1999

Identificación de 

origen 

Departamentos de 

Nariño, Cauca, 

Huila, Santander, 

Tolima y Sierra 

Nevada

2010

2015

Caracterización 

química

Departamentos de 

Caldas y Huila

2017
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CAL 104010

Determinación de errores 

de estimación de la 

ecuación ajustada por la 

técnica espectroscopia 

de infrarrojo cercano -

NIRS para compuestos 

químicos de café verde

CAL 104011

Calibración del equipo 

NIRS para determinar 

compuestos químicos 

en café tostado

CAL 104012

Definición de una función 

discriminante del software 

WinIsi que permita 

identificar la procedencia 

de café verde.
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Café Tostado

- Modelo matemático para 

determinar 13 compuestos 

químicos

- Modelo Matemático para 

clasificación por grados de 

tostión

Validar la ecuación 

desarrollada para 13 

compuestos químico

Alineados con Plan Estratégico de la FNC

- Eje económico 

- Vector: Precio

- Segmento: Café Especiales

• Nariño

• Magdalena

• Santander

• Sierra Nevada

• Tolima

Clasificación del origen regional 

del café.

• Antioquia

• Caldas

• Cauca

• Cesar 

• Huila



Calidad

Amargo de la bebida

Alcaloides
Cafeína, Trigonelina

Azúcares
Sacarosa, Glucosa 

Fructosa

Aportan dulzor y 

sabor al café
• Transporte de aromas y

sabores

• Cuerpo de la bebida

• Transporte de vitaminas

liposolubles (protegen al

grano de la oxidación)

Fracción lipídica

Ácidos grasos, Tocoferoles

•Sabor, amargo, 

cuerpo y astringencia

Ácidos Clorogénicos

•Más de 900 compuestos volátiles formados 

durante la tostación.

• Responsables del aroma del café.

Compuestos volátiles Ácidos orgánicos

• Se asocian con la acidez de la bebida

• Contribuyen a un mejor sabor y aroma

•Más abundantes: cítrico y málico
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La información de las 

investigaciones vigentes

Fase 2.

Validación 

19

Metodología

Consolidación de la 

información Base

2004 - 2009Fase 1.

Análisis de la 

información histórica

Análisis estadístico de 

la información

- Análisis de referencia de 13 

compuestos químicos

- Predicciones (Espectros) de 

las muestras - NIRS

Caracterización Química a las variedades Castillo, Cenicafé 1

y Tabí producidas en tres zonas cafeteras Cauca, Sierra

Nevada y Caldas, evaluadas en 2 cosechas principal y mitaca.

2017 – 2019. Total 70 muestras.

• Lípidos totales

• Ácidos grasos (Palmítico, esteárico, linoleico y linolénico)

• Cafeína

• Azúcares

• Aminoácidos,

• antioxidantes

• Ácidos clorogénicos (3CQA, 4CQA Y 5CQA)

Luz Fanny Echeverri. Disciplina de Calidad

Aristófeles Ortíz. Disciplina de Fisiología

Análisis de referencia de los 

compuestos químicos. 

Metodos internacionales

Predicciones (Espectros) de 

las muestras - NIRS

Análisis estadístico de la 

información
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Comparación

Resultado de la 

predicción NIRS 

Resultado del análisis 

química analítica

Diagramas de caja

Correlación de Pearson

Análisis de Blan Altman
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Las variables, cafeína, ácidos clorogénicos totales - CQA, ácido 

esteárico, linoleico, lípidos totales y trigonelina 
©FNC-Cenicafé 2020

Predicción NIRS y resultado QCA_A

95% intervalo de confianza de la media
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• Comparar dos métodos, 

sobre una misma variable

• Cuantifica la diferencia 

media entre los dos 

métodos 

• Evaluar la 

reproducibilidad de un 

método
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• Comparar dos métodos, 

sobre una misma variable

• Cuantifica la diferencia 

media entre los dos 

métodos 

• Evaluar la 

reproducibilidad de un 

método

Sacarosa

9

8

7

6

5

Isómero 3-CQA
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QCA_AN NIRS
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51,80,9
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Error relativo de 

predicción (%)
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Estandarización de la 
predicción de compuestos 
químicos de café verde 
molido a grano entero

Software WinIsi  

Grano entero

NIRS XDS

Molidas

Nirs System
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Estandarización de la 
predicción de compuestos 
químicos de café verde 
molido a grano entero

Análisis estadísticos

Diagramas de caja

Correlación de Pearson

Análisis de Blan Altman

Comparación

Predicción café 

verde molido 

Predicción en 

grano entero

120 muestras
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Cafeína

Sacarosa Ácidos clorogénicos totales - CQA
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Diferencia M1 – M2
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- No presentaron diferencias significativas entre

las mediciones en café verde molido

(NIRS_System) y café verde entero (NIRS_XDS)

- El intervalo de confianza del 95% del promedio

incluya el cero como valor plausible.

Ventajas

• Menos manipulación de la muestra

(nitrógeno líquido, molienda criogénica)

• Eficiencia en la medición

• Facilita la caracterización química, en 

grandes volúmenes de muestra

2 3

- Con un P>0,05



Consideraciones finales

Los resultados indican la confiabilidad de las determinaciones 

de los compuestos químicos a través de la técnica NIRS 

Permite obtener información de las características químicas del 

café de Colombia, debido a que es una técnica reproducible, 

verificable, confiable, económica y de bajo impacto ambiental. 
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En un solo análisis permite tener la información de 13 

compuestos químicos, importantes por su efecto en la calidad 

sensorial del café.
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Caficultor

NIRS

Caracterización Química

NIRS

Cafeína

• Verde

• Extracto

• liofilizado

NIRS

• Clasificación por defectos 

en café verde

• Determinación de compuestos 

químicos Tostado

• Clasificación grados de tostión

Soluble

• Proceso de Investigación 

científica

• Caracterizaciones regionales

• Predicción de origen 

regional

NIRS

Clasificación regional
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